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Aknowledgment
宮本　明く1947年5月3日生(新憲法施行の日))
1963.4　国立鈴鹿工業高等専門学校入学(2期生)
1968.3　同校工業化学科卒業
1968.4　東北大学工学部応用化学科編入学(l期生)
1975.3　同大学工学研究科博士課程修了(化学工学専攻)
1975.4　名古屋大学工学部合成化学科助手
1985.5　京都大学工学部石油化学科助教授
1992.4　東北大学工学部分子化学工学科教授
(工学研究科(材料化学専攻､応用化学専攻､化学工学専攻))
2002.4　同大学未来科学技術共同研究センター教授
2008_2011同大学ディスティングィシュット教授
2009-2011同大学未来科学技術共同研究センター長
2012.3同大学定年退職予定
･幼稚園･保育園､小学校､中学校､高
校
これまで人類が培ってきた知識､文化
などを学ぶ
･大学･大学院
これまで人類が培ってきた知識､文化
などをさらに深く学ぶ
新しい学問を創る
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a/男/普/め/夢
コンピュータ
ケミストリーに
かける夢
1　コンピュータケミストIJ-とは
コンビA-タケ!ストlJ-1も　コンビ一一タの
もつJt7FJLkL　什仙可IEカ.可aJu■ltなどを
意用しつつ,事｣曲な朋L　材料をJl千･分テレぺ
JL･でモナルイとし. J千力学,古一力学.丘IH■力
学等のIJJLをもとにシミJLレーF/J I/することに
.tウ.化事にかかわる44の軸の仰肝.チJNを
行う芋粥である.20年くらい1打にPク▼TTサイ
ン｡から止l弗し. gl壬では.雌. it分子. 11■■
Il材拝など事d一社分P-のJZ=用拘られている_
2　Y7kのl■でI暮んだ薪分J1
-もともとはMであった
1992年4月.名盲JL#政事.某暮大事雌一
毛凍て.母…&としで. JFしい帖
をJi当ナろことになゥたl学生恥らiiiiiift
のはと,もどを.事斗な正拝tu■の兼廿軒先にfT与
込んで書たhL. fLいす!亡書では.ナーくての力を
コンビ.JL-7ケミストlJ-に注ぐために. *T.
学生II代の阜い出のZLる全ての六+I(モJtJE
L.そこL=.わすかIilのワークスナーシT'/と.
政争の).lソコンモJIJLした●　蓋l書の苦労JEはrr
+_I yト: 】斤しい軒先コ■モつくる-1訂粒の4
書けこ^.Jtlこ大】たJrlに8rかれている一
Y水の書で書めIL.土外に着持U書書けるもので
ある. B分の事に.事くの人が雑と文士をくだ
大事エ他　事■糊L
lt暮れJlff : rN拝柵■エ柵事エ
*J tJr-▲杜). lT千-分手Tt■ナtl片
JILl-ll 0JLJh. -:■77. ■--I
7. JiJEjWEl (JJLlTJFfJ J El) CJt生.
JbJp A 4JLJ油■人-JtA QどWJa L.
fしいこと仁1ウ●う●iTE■■11.でItも● I
JBA ; ■〇一1■7+■lirqT*】■EJ8事■1 47
(■拙
さった●内にJi†では.スタブ7,事生血l.榊
をはるかにJAえJE瀞■をしてくれた■外にもって
は. JEtqFJD JJ - Y一がわれわれの職を力尊く
支tLでくれた●　おか11で.何とかポ珊モ立ち
上げることJPで■たか.これJb与のI t一大さい●
そのいくつカーキJE介さ･*ていただく.
3　コンビナトIJ7ルff暮化学
一･】■訳カヽら予封へ
1年半はど辞に. JL子化事でPopLe社規と
Kobn雌が/一一ル化学`■をiEJtしたが.これ
LL　事何の■史の吐かでt-Jめて士Iあることと
JLっている■ JullまのナJtての5eXの暮全件モ井
手J=書Jl▲くれ-;■で書る■代さl芦l*したのであ
る●　それにJ:I),批事のもつJEJLJP拙向に
■*り,化事JZ)方岳暮が. 21髄を4に.大暮く
JEtすることJP千五される●
その*3L l■ALL. ZE*は夫tl均に出書(I: I
･)た^.) Jt事的なスタtJ一エソ′モ行ってきた
メ.これからは,コンビA-タケミストIJ-モ着
用する;■4スタ(I -ユング事】生■lターy7トとな
る● bTL,われ推,これをコンビナトIJ TJL･m■化
事と名づけているbJ.その事モ塀するためL=.
事Ztよりt[ tI 17と■j暮かつ正丁在Jt書手鼓のM
発. ■々のポしい'/フ>サJT肌書用チ77',
井1■l)ポ.'トなどJfしい■■にJROJLんでいる■
PmOTm
4　吻つくLJのノウハウをソフトウエTに
一一新時代の化学の箕島を支える
化学のようIj:物づくりの分野では.これまでは
徒弟主我的なせ衝伝者hF粛一一とされて重た｡その
ため.小･中･芯校ではけL己ものの斡EIとして.
とbすると意欲的な学生にその魅力を鶏供できな
いでいた｡また.大草や金井でも.変化への対応
hl運れ気味になるI事由にZLゥて舌たJ:うに思え
る｡
化学は知息である｡具体的な物で薪負するとと
もに,それらのもつ多様性をソフトウエTとして
実弟して.純な分野-の化学の着用書棚した
い｡化学は.既存の化学分野だけでなく.巧手工
学.枕奴工学.あるいは文系分lFにも盾用が広
がって.きている｡これまでに,可凍化.Jフト,ト
ライポE389-用ソフト.分棚糊･/フト,籍
点成長かミJLレー'/甘yソフト. ')ナウム電池'/
ミAレーシFン.榊Jt手分子助力事ソフト.吸
書'/ミュレーシJIンソフトlJ.-ど均自ソフトを的
弗,そのうちいくつかを市場して重たが.今披ri
も･9とも9と多くの有用なソフトを開発してゆき
たい｡
よいソフトをつくるには.よい軸榊との
31壬律が不可欠である.世界的にみても. * IJ L}ナ
ルな妓衝を拡う失敬グルー1の■こ先租井Jgにコン
ビA-タケミストJJ-の立坊から耽り姐tTことに
上り.世界中のどこにtIFILtJ:うな先題的なソフ
トウエ丁が東第される｡
5　祐Jl考清見丑社会への切LJ札
一日串の新しいオリジナル者貞持す
弗2次世界大戦のあと. E3.本は!抗争放JL　平和
生長を世界に士官し.科学,併有の平和利用1こ専
忠.現生再を中心とする技術分野で高い庶事力を
】書って重た｡ *た. 70年代, 80年代にあ19でli.
扱い国土のためいち早く頂在化した公有閏月,環
境間BZに其剣に取り組み.世界に冠たる8本の環
境.省平月京.雀.=未JL,ギー技術を育んできた｡
今.世界史的にみて. 8本がもっている長大の
革碑でありチャンスは.蒔B化槻題である｡ El手
札　男女とも世界長亮の長帝を持っている.とも
すると介弘　年金間jEなど負の面が替斡されるこ
とiIL多い机　適に.ここで.世界毛先gするa本
の新しいオリジナルを溝鞍したい｡
A件的には.これまで.触媒群発Lj:どの集魚研
究に蜘わって定年をBEIえた人には,コンビzL一夕
ケミストlJ-に拘わっていただき.新しい視点か
ら自分の研究開発内容を辞めてはしい｡農も辞し
くその系のことを知うており.また最も発着のあ
る人が.コンビA-タケミストワ-においでも鼓
も女鹿のある仕事ができるはすである｡現在のコ
'/ビJL-タケミストEJ-fも　全くコンビJL-タの
ことを知らない人でも研究を始められるようにで
きているBまた.もともとの鰍筆研究者には.
着手研究者.草生とともに.それらをぜひ.斬新
也./アトウエアとして実現してほしい..コン
ど-.-タケミストIJ-紘.このような耗齢着慈用
蚤技術社会.鰐貫への切り札E=なるはずで為ると信
じて.ここ何年か研究童荘官を王宮めてhるhI.罪
一荒に大きな成果をあげている｡
8　新しい){ヲダイムへの挽故
コンビ一一タケミストJJ-は.化学の長い歴史
f=比べると陣んの最近の退居なので.まだまだ十
分な発展を二避けてい(.L-いが.その.S.･ん.勝択から
設計-の展開がもたらすコンビナトL)アル折井化
学.布きi化社会への対応, Jlヽ ･中.高段生向けの
化学教育など未来への夢は尽書ない｡
文　　J2
1)苫東　胡.化学. jl b7 (LgBS).
研究目標
コンピュータ化学を､基礎
の学術領域だけに止める
ことなく､産業革新のため
の新しい学問､強力な手
法にまで育む
享.'.'L.itiS墓:.■ Prof. A. Miyamoto
Assoc. Prof. H. Takaba
Assoc. Prof.A. Endou
Assoc. Prof. N. Hatakeyama
Assoc. Prof. H. Tsuboi
Assist. Prof.A. Suzuki
Assist. Prof. R. Miura
Collaborators
鷲- 'E-I-噂･--a -__璽･
Assist･ Prof･R･ Nagumo Co‖abo｢ators
Sen. Res. Fellow.T. Yotsuyanagi Prof. M. Kubo, Assoc. Prof. T. Tokumasu
Visit. Prof･ H･ Koinuma Prof. T. lkeshoji, and other 6 members
Sen. Res. FeHow. T. lnoue Researcher　12
Visit. Prof.T. Omori Techn. Staq　32
‡≡;≡壬:巨悪R.忘YskhYjiima …teuCdr:tna.:ies 25 5
.q書;緒糧epkp?QdT?ra.su aTsDc1. 10;Visit. Prof.M. C. WiHiams
Visit. Prof.｣. Amano
Visit. Assoc. Prof. N. Aoki
B.Sc.　　6
Res. Student 1
■仙=U…1. 1>■■=''tV■'■　( ncld･. 10foreign
Visit. Assoc. Prof.M. Shibata ∩ .
Laboratory of Combinatorial
Computational Chemistry
Endowed Chair
New lndustry Creation
Hatchery Center
members
Depa巾¶ent of
Chemical Englneerlng
Y■〉■H tVVV〉■ '■〉'■t'" 〉■■■…Lu pan-time
Y≡;≡壬:会;;33:巨悪2: KSaaLoek. Progr mmer=53
Visit. Assoc. Prof. K. ltaka
Total 150 members
産業革新のための実践的マルチレベルコンビ計算化学
実践的計算化学:産業革新のための
新しい化学の方法論を目指して
東北大学未来科学技術
共同研究センター
教授　宮本　明
1967年～1989年
鈴鹿高専､東北大学､
名古屋大学､京都大学
･固休触媒を中心と
する実験研究
1987年～現在
京都大学､東北大学
･コンピュータ支援による
分子設計･材料設計
プロジェクトリーダーによる
｢コンビナトリアル計算化学｣の提唱
1【司の合成美袋で化合物を1つ作る
従来法に対し､試薬の組み合わせ
と反応tIの制御によL)100-10000
以上の化合物を系統的に合成し､
目的とする化合物を寄連かつ効手
酌に書式,宗することを可能にした｡
産学連携と学術発展の実践的融合
(東北大NICHe宮本研モデル)
産学連携と学術発展の実践的合
の推進体制の確立
産業課題の実践的解決と多額の民間資金の獲得　L*e諾iriバ三千E"(敬軌
･現実課規に役立つ独自の計井化学ソフトウェアの開発
･開発ソフトウェアの市販化による資金獲得と新規産業の創出
･持続可能な租絶運営の実現
経済βク上野崖
鬼78ク/Jg/質
新規学問領域の創生と 社会貢献
{1会Gク･
(准教理)ホ羽洋充､速暮fFI､畠山主､坪井秀行
(助教)鈴木ま､三浦旺治.南壬亮
官本研究圭の多政のスタッフ
客A鼓捷･准軟捷: 15人
東関:3人
協力研究■: 10人
丈ltCf庶停　覇哀i言芸文　ーH
L~　　　｢　　＼　技術補佐A:28人
若手リーダーの育成　l ･地域雇用の創出
.世棚先端の研究教育環境! .外臥研究者受入による
･次世代の研究の発展　　　　　　固辞交流
･次世代の教育者　　　　　　.産業界の人材暮成
㌔ Ih争的資金の獲得
･社会人の再教育
lrZSM-5-コンビナトリアル計算化学に
よって設計された新触媒
の耐水蒸気性をNOと水の吸着エネルギー差で評
8Eads(NOトEds(H20)AJ3 儡c3● Ga3◆ 
風水塵急性地上亀鑑 
K◆ 率??7U｢?
cu+AgAu 峰j?粤蓙覆?DｧH*之fSｳ?苒?Fﾂ?
のjWI 
pd､ Fe. Coなどが高い耐水蒸気性を持つことは以前の実集積集と一致
し､新他姓としてIr-ZSM-5が設計された｡この予ILJの弦にFr一三;,･ ･JITJ石,I
連か早手.J巴大字lこより実n,Jミ的に某E正された｡
*+:5^
学生: 28人
社会人tl士: 3人
I+士課程: 9人
#士漂鳥: 9人
学士課程: 5人
研究生:1人
ParHhe Programmer: 45人
合計142人(2010.81)
未来科学技術
共同研究センター
化学工学専攻
化学システム
工学分野
コンビナトリアル
計算化学寄附講座
戦略的産業分野における
実践的計算化学研究者の養成
t暮カリキュうムL
システマテインクなJI書と･i冒机キュl
ラムによt)基礎知Ztを習得
on the Job T,ふⅦ　　　｢
エレクトロニクス. AI嫌､エネルギー.
Jくイオ,杜樵など各企集の諌JIに
A_Lli=個別指ilL型BIJ,iE習　_　J
＼､一一._I_.･._一一㌧ー　　　　　　P
丘rHの才一漁で
+く乗せ研究者
半iI体企業
電稚企業
化学企業
環境材料1
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｢産業革新のための実践的マルチレベルコンビ計算化学｣
オリジナルに開発した計算化学ソフトウェア
分子h力学法-外qL JL丘勾
f!､成Jiなど多qLな系のダイ
ナミックス
1統合化分子Jh力学システム
( NEW-RYU DO)
2トライボロジーシミュレータ
(応力の考dXTRIBOSIM)
3化学反応対応型分子h力
学法( N EW- RYU DO-CR)
4轄A成長シミュレータ
(MOMODY)
5グランドカノニカル分子動
力学法
6非平衡分子動力学法(ま度
勾配の考LZ X DEN D)
平書状書と化学反応ダイナミ
クス
1統合化グランドカノニカルモ
ンテカルロ法(MONTA)
2非平衡モンテカルロ法
(3床勾配の考慮XDEMC)
3化学反応を含むKjnetlCモン
テカルロ法(数百万原子)
4枚粒子成長､薄膜成長シミュ
レータ(数百万原子)
書IJFJZ分子■力手法_ J子分子
b力学法-化学反応ダイナミクス､
t子移hダイナミックス
1高速化i子分子動力学法
(Cdors)
2 1お的ハイブリッド第一原理分子動
力学法
3ハイブリッド高速化t手分子動力
9,i(Hybnd-Cdors )
4書8分対角化t子分子動力学法
5 CMPシミュレータ
6エッチングプロセスシミュレータ
7トライボ化学反応シミュレータ
官本研究室でM発した
統合化コンビナトリアル
計Jl化学システム
グラフィックユーザーインターフェイス
(GUl)-fB阜な操作でモデル化､計暮､
#薪が可*
1統合化3次元グラフィックスプラット
フォーム(NEW-RYUGA)
2構造モデリングプログラム
(NEW-RYUKl )
書性暮定JL千)シミュレータ
1 t気伝斗シミュレータ
(Colors-Cord)
2格子振動による無伝書
シミュレータ
(THERMOSI M )
3伝斗t子による熊伝斗
シミュレータ
(TEHRMO-Co一ors)
4粘性係数シミ1レーク
5 JRシミュレータ
など多数の物性値予言糾
実jL的マルチスケールt十暮
化学の実現
1三次元多孔賞シミュレータ
2 ELデバイスシミュレータ
3マクロ電気伝書シミュレー
タ( Macro･Cond)
4シンタリングシミュレータ
5生体内薬物動態グラフイ
6.プラズマディスプレイ5.TiO2光触媒3-担持*金属触媒.態化物 
f冨i,是認濫＼lF!.Fj器設-計 
2.メソ多孔性セラミックス官本研究室における多様な2.水兼吸載合金 4.′くツファー-計讐?,31J琵諾左蒜;:芸-,琵チューブの 5.拳読t体 
≡;:≡,;GIE軍etfa諾鰍ライ…棚理妄蒜計 T禦認監チ苧㌔細加工十ノトライポロジ瑞雲吉悪霊棚 …憲慧責:3季教義蒜L*?,≡;喜藍泉 
ペガサスソフトウェア(秩)及び(秩)菱化システム
から販売中の開発ソフトウェアパンフレット
実践的産学連携のための
計算化学ソフトウェア
tコンビナトリアルfff化学エンジン】
【 Jt*化事グラフィックスエンジン】
○　計井化学用グラフィックインターフェイスNEW-RYUGA
O　計井化学用モデリングプログラムNEW-RYUKl
セラミックス材料､半ヰ体､発光材料.エレク
トEjニクス材料､トライポE)ジ-材料､ t池材
料､センサー材料.担拝は姓.固体k姓.特休
七妹.吸暮材.吸jK材料､ Al分書材料.多孔性
材料.生体材料など様々な材料設計･即発にお
いて粥尭ソフトウェアの有効性をSl設済み｡
CSlHCOn CraphlCS杜､ヒュ-レソトパッカード
社､サンマイクロンステムズ社､コンパック
7土､ IB11各社のワ-クステーション｡
⊂)ハソコンのL川uX上においても動作確放済み｡
⊂グラフィックスエンジン以外はハソコンの
II ndD■S上でもtb作確証済み 観盃蓋.邸等
開発元東北大学未来科学技術共同研究センター宮本研究室
〒980-8579仙台市書集区荒巻宇t集6-6-10
TEL 022-795-7233. FAX 022-795-7235_ E-mall mlyユrnOtOOlh che t()hoku acIE)
問い合わせ先ペガサスソフトr)ェア株式会社
〒 104-OD32　東京fB中央区八丁堀4丁目2番2号共同ビル5階
TEL O313553-7211. FAX 03-3553-7212
問い合わせ先株式会社菱化システム
〒 lD4-OD33　東京都中央区#川卜28-38東京ダイヤビル3号館3階
TEL O31355319286. FAX 03-3553-9207
庖-L折さ吊∴巨.山 ｢産業革新のための実践的マルチレベルコンビ計算化学｣
オリジナルに開発した高速化圭子分子動力学法で広がる無限の可能性
光励起ダイナミクスシミュレータ
アナターゼ型…2触媒による
水の光分解ダイナミ之芸
濃濃恵
債艶
従来の第一原理分子動力学法では困難な大規模複
雑系の　　　　　　　　の解明が可能
ll覇霊園
産業革新実践的十算
墨壷義L+脚脚力を持つ新しいモノ造｡技鹿ー)
十∴∴ "･itI-.tl'ga
トライボロジーシミュレータTRIBOSIM
摩擦現象ダイナミクス
裏無地鮎
ー'T℡▼ 1■ I
費
匹監監≡害ヨ
Ljニー, JI JJこ｢Fi二
流追恵裏面)
ソクロヘキサン分子
層状瑞迄を形成
従来は不可能であった
の解明が可能
軒蕪廟娩
窒
端由無空_頭)
トランスデカリン分子
層状構造を形成せず
分子同士が絡み合う
コンピュータ支援分子設計･材料設計の方法
1電子論:量子化学(QC)､量子力学(QM)
2　古典原子論:分子動力学法(MD)､分子力学法(MM)､
モンテカルロ法(MC)
3　化学反応ダイナミックス:量子分子動力学法
(QCMD;Car･Parinello法)
4　メソ･マクロモデリング:動的モンテカルロ法(Kinetic
MC)､反応工学､機械工学的手法(FE…, CFD)
5　インフォマティックス:人工知能(Al) ､ニューラルネット
(NN)､データベース(DB)
6　可視化:コンピュータグラフィックス(CG) ､′(-チヤ
ルリアリティ(VR)
7　実験融合コンピュータ化学(本物シミュレーション)
量子化学
Hamiltonian Energy elgenValue
＼　　　/
_Rg野冨BJ野
＼ /
Wave Function
Hatree-Fock, PostHF法(ab-initio法)　GaussI'an etc
密度汎関数法(DFT法)　　　　　Dmol3　ADFetc
(第一原理計算)
周期表の全ての元素に対する非経験的定量計算が実現
DFT構造最適化計算
(周期境界条件)
H-MOR型ゼオライ
47　096
構造については､通常
0.001 -0.005Å程度の
誤差で美浜と一致
格子定数/A ?? ??
SiliceousMOR(実験値) ?ゅ??20.501 途經#b?
HMOR★(実験値) ?ゅ##2?0.465 途經3?
HMOR(計算値) ?ゅ#ccR?0.368 A 途經3S"?
構造の非
経験的な
再現､予測
実験値1461154 kJ/mol(NH3吸着熟)
吸着エネルギーの非経験的な再現･予測
アンモニア吸着による
強酸性の検証
geometrvfor the
optimized st日章ぐ芸篭蔓著し､
0-Hp 1.638Å
Hp-N 1.077Å
NHll04 1.671Å
N打2104　2.618Å
EB田田E田EEl田田-i-EEIEヨ匪
一 Be..: ll ? ? ? ??t 蓋Fe一 本+ 佩ﾈ.&奉?ﾅ&ぷ??9 C 一ブ ?∴ 
､､二一一-.I- ? ?:.-:､-､∵J 
20.21 Ca.Sc ?223 Tiiv 劔2一25 萱Cr葦M 劔???3"?舸???
38. Sr. ㌫≡ 僞B??ﾅ??●■-. .■) Zr 俛陳ﾂﾒ?蹌??剪?
72 Hf 剴??H耳爾ﾅGB?ec･"?妄Tb Os 汀t???^????"ﾔ?陶???ﾂ??萋?Ifﾕ??
申l ???
Ra. 劔劔 剪?
虹..SLancb善yp 劔 仗?c?(+4襭?hﾘ)??ﾈ爾ﾒ?｢?廿.心貰由~.あ I 剿"?
葦琶ヨ還rTB ArAc茎等簿 劔劔剿ｸ.?ﾅ99?免??ﾒ?
?????
〜?????????
???????????
??????????
量子論計算精度の向上-
信頼できる原子間ポテンシャルの非経
験的な決定
A.. B.. Z.Z.e2
β　　　　　　¢　′
Angle項　　　Torsion項
Torsion(二面角)
●　中｡ ●
E-ZDbl1le~α(b-bo)]2 ･ZHo(0-00)2 I;HQl1+cos(nQIQ)]･三三
b
Morse項
Morse(結合長)
+冒.
Ang一e(結合角)
●
● -'if ●
βo
Coulomb(静電)
l j>l
_｣L_
r"12
J IJ IJ
請+莞
LJ項　Coulomb項
Lennard･Jones
(フアンデルウールスカ)
_　●
●
? ?
実践的計算化学のための新手法･新ソフト開発
1電子論:量子化学(QC)､量子力学(QM)
2　古典原子論:分子動力学法(MD)､分子力学法(MM)､
モンテカルロ法(MC)
3　化学反応ダイナミックス:量子分子動力学法
(QCMD;Car･Parinello法)
4　メソ･マクロモデリング:動的モンテカルロ法(Kinetic
MC)､反応工学､機械工学的手法(FE…, CFD)
5　インフォマティックス:人工知能(Al) ､二ュ-ラルネット
(NN)､データベース(DB)
6　可視化:コンピュータグラフィックス(CG) ､/(-チヤ
ルリアリティ(VR)
7　実験融合コンピュータ化学(本物シミュレ-ション)
Ultra Accelerated QCMD Method :優れた要素手法の開発
New Scheme based on Tight-Binding Quantum Chemis叫Method
‥ ~~t      -   -~-I ttt l■■-
Time Evolution (Quantum Chemistry-based Molecular Dynamics)
10,000,000 Times Acceleration Compared with First-PrincIPles MD
コンピュータ支援分子設計･材料設計の方法
1電子論:量子化学(QC)､量子力学(QM)
2　古典原子論:分子動力学法(MD)､分子力学法(MM)､
モンテカルロ法(MC)
3　化学反応ダイナミックス:量子分子動力学法
(QCMD;Car･Parinello法)
4　メソ･マクロモデリング:動的モンテカルロ法(Kinetic
MC)､反応工学､機械工学的手法(FE…, CFD)
5　インフォマティックス:人工知能(Al) ､ニューラルネット
(NN)､データベース(DB)
6　可視化:コンピュータグラフィックス(CG) ､バーチャ
ルリアリティ(VR)
7　実験融合コンピュータ化学(本物シミュレーション)
三次元多孔質構造シミュレータPOCO望
?
･各セルの電気伝導特性を数値化してブロック化⇒多層構造
実験融合構造解析シミュレーション
各種計測シミュレータにより実験と計算化学を融
合
X線回折シミュレータ
中性子線回折シミュレータ
ラマン分光シミュレータ
赤外分光シミュレータ
CuO
ト-■
AFMシミュレータ
STMシミュレータ
N-.　享…窪劃
TEMシミュレータ
I-　SEMシミュレータ
EXAFSシミュレータ
./.I
紫外可視分光シミュレータ
｢本物｣の原子.分子構造を描き出す○本物シミユレ- ?h8?8,ﾈ?ﾋｲ?
コンピュータが創る新しい化学
1実践的マルチレベル計算化学の
方法論
2産業技術(自動車技術)への応用
2.1トライボロジー技術
2.2触媒技術
2.3蓄電池技術
3 Conc一uding Remarks
Tribology in the Automotive lndustry
Rea一 contact area
Automobile
Meta一 contact leads:
> High friction
> Severe wear
≡司
Increment of fue一
consumption and
】owerlng Of englne
output
ロControl ofa friction is
the most important issue
in the automotive industry,
thus the surface control is
imponant technology.
ロThe study of the
TR旧OLOGY (friction,
wear and lubrication) has
been strenuously doing.
摩擦磨耗を低減するエンジンオイル添加剤開発支援7
Application of MoS2 tribofilm
+　Coating material on beanng.
●　Solid lubricantapplied to the
space lubricant.
+　Boundary lubricating film made
by tribochemical reaction from
the MoDTC additives.
Molybdic dialkyldithiocarbamic
acid (MoDTC)
+　MoDTC is friction modifier used
as lubricant additive for englne
oils.
､ i･･)､
㌣ヽ ｣､こ1
Format on of MoS2 tribofilm
MoDTC
凸　Decomposition
MoS2 Molecule
凸　self-organization
MoS2 Tribofilm
Thermal
The mechanism of
friction reduction is
attributed by the
formation of MoS2
tribofilm, as a result
of the tribochemical
reaction.
TEM image
'C. Grossiord, J.IM. Martin, Tribo/ogy
/nternational 31. 737-743
超低摩擦MoS2膜生成機構の解明
Formation mechanism
of MoS2 tribofilm
2
● The mechanism of MoS2
tribofilm formation and its effect
on the frictional property have
not been well-clarified.
- To deve一op altemative
additives, it is important to
understand the brmation
mechanism of MoS2 tribof‖m at
the atomistic and electronic levels.
■tTbeoeahPe崇:岩arreea"C芸uo'll慧篭票e冒器mgl器岳ミ票岩岳b?5-3fti㍍言 a_雨即納鮒S.轍JH鵬柚軸18廟榊a 
Method: New-Ryudo-CR Program
We developed a novel MD program that can deal with chemical reactions.
General MD program
+ lt is effective to analyze the
frictionaJ propenies of the
system.
●　MD simulations can't treat
chemical reaction.
New･ RyudoICR program
● ln the NEW-RYUDO-CR
program, chemical reaction is
stochastically considered.
+ We can simulate the chemical
reaction dynamics in large
system.
Mechanism of judgment
of chemical reaction
Check the distance between
賢･ ･Rf&0-ecu-esl
･≦p 警Po: Standard probabilityRmax: Maximum distance
for chemical reaction
R: lnteratomic distance
W n a reaction isjudged to occur
by this equation, potential functions
are automaticaJly switched.
い-!一二､ !:＼_I(!･-汁:.･いt:'･.?.]･･3:､さ二､号i.I;-tL二･テI T十.I-.!l･:! rS /I-, ‥　肘ト二三ド即.:｣･:二三こ三iilm､三▲卜丁●一･
｢~　~　.･　-　~･ :一､ -... : ･.　!~ ･･･.:三､i･ .:: `1.'l.t　　　■一　三･､二･∴　;　Tl
Method: Calculation Model
Simulation condition
+　Substrate : iron
●　Step : 5,000,000step
● lntegration time : 0.5fs
●　Temperature : 300 K
●　Pressure : 0.5GPa
●　Moving speed : 100m/S
4
l
Formation DynamI'cs of MoS2 TribofI'lm
L
OMo S　ニlFe
触墜
･.; i:.攣'tt Lこ･しこLt-:LI ･壁
- Fixed Layer
*IJ tBLrtLIl■■J L■llI At■J■■■■■■FP
霊しもL三景圭十㌦単語
ここ::纏-t軒-i
-謹森甑もしヰl･-
甘､:皆tL　やLL
∴-~､予:- ･一車_
･一℃　　　L
p　　.I all
15ps
ヽ､B､■し■､◆/■
Lt-し二と上しし-
Ops
試　し守溝鼠　Lk-:*ヽ･   1･ ､   ヽ ~ -■   ヽ.
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ンL i.　j-　し　-JL k ら iJ
†　T　1 1 †ト　ヽ　†
∵∵立V_　∴∵∴∵{-LI-J/::I-:工賃_∴ ･∴∴二王言
I/:帯革-- I∵二二二∵{
30 ps　　　　　　　　　60 ps
し遠さ享宣長-､亡
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Friction CoeffI'cI'ent AgalnSt TI'me
Friction reduction by the
formation of MoS2
tribofiLm
Stability of friction
coe庁icient
巴
o o.5　1.0　1,5　2,6'.I-｡.廿PDOb.5
Simulation Time (ns)
8
+ During the first 0.1 ns, the friction coefficient significantfy decreased as
the 一ayered structure of MoS2 is brmed･
■ This result suggests the imponance of聖formation of MoS2
tribo用m tc) achieve better iubrication properties.
+ FinalJy, the friction coefficient became stable after 2.3 ns, and the friction
coefficient was 0.006 durin2.3ns to 2.5ns.
?
? ? ? ? ? ? ? ? ? ?
???? ????
コンピュータ化学で視る超低摩擦状態　　7
LLLhl･>!.l･七L-.1㌧'lh メ
L⊥
- ⊥ - L' L.kt LL･I山LJ.小山.u山▲⊥_llJJ■叫_Lrト_ l▲
邑X
摩擦係数=0.006
OMo ′二)S OFe
Fig. Trajectory of the model (50 ps - 100 ps)
(periodic boundary condition was not applied)
+ After formlng MoS2 tribofilms, the upper MoS2 tribofilm moved together
with the sliding surface of the Fe substrate.
+ The bottom MoS2 tribofiJm adhered to bottom Fe surface and scarcely moved
S闇噛was obs酢ぜeE卓be抽een凱酌富士はyeFS OHh凱将PeF
_新出;,｢】~こ･.`mL-Ii斗圭子守､二二一-三上.I_率nl与.
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コンピュータが創る新しい化学
1実践的マルチレベル計算化学の
方法論
2産業技術(自動車技術)への応用
2.1トライボロジー技術
2.2触媒技術
2.3蓄電池技術
3 Conchding Remarks
三元触媒システム
トヨタ自動車が世界に先駆けて実用化(1 977年)
14 15
空燃比
[図　三元触媒の特性
空燃比(A/F)を14.6 ±　0.2にした時にNO,,COおよびHCをほ
とんど除去できる, 7ミの部分をウインドウとよぶ.
??????????
地　　Multi-scale Simulation is applied for theoretical study on durability of catalyst.
恥屯●k▼Pt
i　　　　　　嶋
I
Supports
2
Pt
.. lVJaCrO ¶■ lVllCrO　　　･　　　　　▼
. I + ･, ′　･
Diffusivity
I '　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　Supports
Ultra Accelerated Quantum
托岳門曽竜は鮎油虫琶新書8　　　　　　Chemical Molecular Dynamics
自動車触媒の劣化予測シミュレータ開発
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Diffusion of Supported Metals: Pt, Pd, Rh
Diffusion of Supports: Al203, ZrO2, CeO2
Ds (r) - Ds. (2rs )-n exp(- A) Eso=: APEEuvsai.?.nnceoneeqlg諾efni,ogf,saTnppg?.nLh.f sup,
㌔ :support radius
n :Grain-size exponent R :Universal gas constant T :Absolute temperature
Es : Activation energy for grain growth of supports
rAlgorithm of 3 DISjnterinB_S_ilmTulaiQr+ S!LyT～A__._
V.　　　　　　.__　_　ー　　　　　　　　　_　　　　､ _-.㌔____　_ ._　_　　　　　　　　　　_　ー_　　　　　　　　_　　_　　　___　___‥__　　_　　-　　　　　　　　　　一　一__　　　　:∴ヽ_
Modeling 3D support metal oxides困suppon precious metals on the support
Suppon Metal Oxides
jL m･SCale
4
I-I tPT
=二を=二二=
Read coordinates of Suppons and Supponed
snump.psocna7g Meta l s
■-.一･一■
Decide di庁usion direction of supported
particles and supports by random number
l
Average mlgration distance of supported metals
Axp - J万両Dlm2/sec] : Diuusion Coefficient
r[nm]: Radius of suppo什ed panicles
_山　　も.__ _　________‥
ち Transfer suppo什ed metal parti
Collision
pt. 0.40 !Time
of supported metals
Output of calculation results …
ontinue for set steps
fmeaYin il cofa glon ug r; cDaiey
??ー?????
Model a Condition br Macro-Sca一e Sintering Simu一ation
Modelcell size x=0,1 FLm, y=012FLm, Z=0･2FLm Supponed Ptamount: 2wt%
7 -Alumjna PuAl203　　Zirconia PuCeO2
/.こ｢.丁/'. TT･
Tab一e. Parameter br sintering simulation at 800.0 ℃, 5 hours with ∠】t=0.01 S/step
Ds(r) = Dso(2rs)-n exp(-Es /(RT))
[m2/sHkJmol~1]　　　　　　　　[m2/S] [kJmol~1]　　　　[m2/S] [kJmol~1]
Dso　7･OE4 Es567　　　　　Dso_tef,agonal 2･9E4　Es 506　　　　Dso　46　　Es458
Dso monocl,n,･c 1,OE4　Es 360
DM (r) = DMO(2rM )-n exp(-EM /(RT))
DMO l･OE116 EM108　　　　DMO l･8E-10 EM113　　　　DMO l･OE120　EM124
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Pt/r -AJ203 Sintering Behavior
ExperimentalJy estimated by CO pulse method
Fresh 1,0 nm
Fresh
Aged 23.6nm
&
200nm
l●一　▼,t
Journal of Catalysis
242 (2006) 103-109
TEM images of PuTalumina
a冊er air aglng at 1073K
5 h aged　　17
???????????
Pt/Z rO2
Sinterln9 Behavior
■
ExperimentaHy estimated by CO pulse method
Fresh 1.0 nm
y Fresh lh
Aged 15.0 nm
冨遍⊇⊆⊇⊇⊇⊆冨
l
l
l
5　　　10　　15　　　20
Pt particle diameter 【nm】
25
18
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? ? ? ? ? ? ? ?
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Multi Component Zrq2 (t-Zr02 + m-ZrO2)
Grain Growth Behav10r
､` .･ .臥.T+
｢
Tota=¶ixed phase ZrO2
(r I-zro_'r.　- )
0　　　　1 2　　　　3
Time 【hours】
5h aged
iiiiiiiiii i iiiiiiiiJib l　山　　　L L iiii-こiiiiiiiiiiiiiiiiii-
(1川.,　　　　　- si
t JJXT=C.2h
l㈱=Clh
L N'lw･ ､JI
950で-Jhへ
｣ノ㌦㌧⊥人_二二
ど"_　J LJ. I:＼ー′＼_⊥二三土
子『-J. , oゝ急-ヂ雪'20　　　　　　　　30　　　35　　　40　　　45
2 0(degree )
XRD oft-, and m-ZrO2
versus crystaHte size increase
Journal of solid state chemistry
149, 399 (2000)
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Pt/CeO2 Sinterlng Behavior
l
Experimentally estimated by CO pulse method
Fresh 1._0_ nm.
鮒露
Fresh
Aged H nm
5h aged
<-------
0　1　2　3　4　5　6　7　8　9
Pt particle diameter 【nm】
3h
TEM images of Pt/CZY
a凡er air aging at lO73K
Journal of Catalysis
242 (2006) 1031109
芽..'irl' ･.A ､･. ;>　rlTl ･'
5h aged　　　20
ミクロとメソ･マクロを繋ぐ量子論に基づく非経験的パラメータ予測
CeZrO2
150     200     250     300     350     400
Pt4 Adsorption Energy on Suppons lkJ/mol】
from Quantum ChemLCal Calculation :COLORS
a) Surbce Science 566-568, 2004, 148-154
b) Applied Surface Science 236, 2004, 3421355
C) Applied Surface Science 135, 1998, 2971306
【?????????????
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Charge and Bond analysIS Of Pt/CeO2 (Oxidation Atmosphere) 1073 K
: : : : :I: :-: ‥ ‥ ‥ -_･-:I-･_i:-ii:i･e--;::-･f'-:-:-･:_ ･_;:_;-i_I;':.;-.;:-=･;･;.::.;･;‥ ≡
O fs　　　　　　　1.0×107fS　　　　　　1.5×107fs　　　　　　　　1.0×108fs
Pt charge was rather positive.
<EXAFS of Pt/CZY after 800 ℃ agrng ln ajr>
R(A)
Joumal of Catalysis 242 (2006) 108
Bond (LAe)ngth (P_;pu-ation (EknceaTf1..)
Pt一〇　　　1.94-1.99　0.27-0.45　66.72-103.95
(Pt)一〇一Ce　2･33-2･42　0･10-0･17 19･28-32･63
PトPt　　　2.67-2.70　0.099-0.18 15.76-30.68
Pt-Ce　　　2.72-3.10　0.02-0.04　2.43-7.ll
Pt-0, Ptl0-Ce and Pt-Ce bonds were confirmed.
1　2　台　4　5 t少61twasagreewithexperimentaJresult,EXAFSdata･
? ??
??????????
????????????????
貴金属の優れた機能の解明:水素のスピルオーバー現象
どこまで貴金属を削減できるか
H2からの
原子状Hの生成
Pt19 C山ster
Ejfects of 7'Al203 SuWOrtS On H adsorption
Parameter used between H-A1203
Morse 7.8【kcal/mol1 1.98【1仏】 1.98【A】
lnitial rate of H
22459 m/S
H-velocity
d
MD calculation & adsorption ofspillover H atom in A1203 surface
1 Collision.
0
2 Collision
1 7002m/S
＼　19469
1 0928血sl
3 Collision
ウ
l磨
口　匠]匠二]
It decelerated little by little whenever colliding and it
adsorbed on the A1203 surface a氏er the fourth collision
Movies
3900 m/s
SpiIt-Over
hydrogen atoms
are very reactive to
reduce CeO2 and
produce H20 and
oxygen VaCanCy･
CeO2
Movie
Molecular H2
cannot reduce
CeO2 easily even at
a temperature as
high as873 K
3900 m/S
CeO2
ロコ
生地　Multi-scale Simulation is applied for theoretical study on durability of catalyst.
'一.●･▼Pt
ビ●
Supports臣
-'r,:.sb巨岩hva'Jibur Diffusivity
Macro中二:/ Micro
Sintering　　〔=LT..(;..
Supports
Ultra Accelerated Quantum
2　　　　　ト:･ ､･ト-I TL:!.I:.･.T･.∴ド毒　　　　　　　Chemical MoleclHar Dynamics
コンピュータが創る新しい化学
1実践的マルチレベル計算化学の
方法論
2産業技術(自動車技術)への応用
2.1トライボロジー技術
2.2触媒技術
2.3蓄電池技術
3 Concluding Remarks
リチウムイオン二次電池用正極材に求められる性能
正極　　　負極
現在､ LiCo02が正極
材に用いられている
蓋蓋≡雲霞璽
t葺鞄
藍重聖霊璽
F雫雫孝等
琴芝∃瞳
を葺孝等琴
鞄睦
l肇毒筆雫雫
コバルトは資源的に量が少
なく価格が高い
iユ
もっと安い金属を用いた正極
材に変えたい｡
Liイオンが速く動
けて､構造変化が
小さいもの｡
Liイオンが負極
へ移動
リチウムの脱離量が
多くなると構造が不安
定になる｡
Liが挿入脱離できる
量が多い正極材
11
-回の充電で長く使
える
Ll-0.5CoO2中のLiイオンの拡散挙動
(a)横から見た図 (b)上から見た図
I t　●●}●●●′■r
t r■嶋r亨ヽ叫替-Li
鴨奪争lo
i讐■へ〈
I
ヽ
辛--嶋雷電､膿- ＼Co
J¶　●●●▼　●■●●　ヽ
C ?ﾂｷF(?????xｸ?爾?
I- 
+■●●一一tt畢● 
=! a 
4面体
サイト
諾Z諾苦言Eit=b'諾tT=f琵琶慧訟三豊認諾三富黒∃
??????
LixCoO2中におけるLi量と構造変化の関係
L舌o.5Co02の 俐X??¥造 Lio.4Co02の最終構造
X=0.5､ 0.4の両方で層状構造は維持されているが､ Li量が減少
するにつれて構造が乱れる｡
LixCoO2中におけるLiiと構造変化の関係
Lio.5Co02の各原子の軌跡
-I!._/二･: /;).号･-
r .●　ー▼　●　　●　　t t
Lio.4Co02の各原子の軌跡
I
東野泉,I
1
.書'.事'.･l了.I.Lo '.･.
藤一暫一撃脊
It ++ Lt
亀..赫甲dh.一一-.一･.一･. Li
嘉･紅
湾『..%s＼co　さ;
緑色-Co(‖)
水色ICo(JV)
リチウムの2次元拡散が確認さ
れる｡
瞥
コバルトのリチウム層への拡散
が確認される｡
????
? ? ? ? ?
?
?
?
?
?
??
? ? ?
??
?【 ? ? ? ?
???
? ???? ??? ????? ?
?
??
?
??? …
????
? ?
?????
?
?
?
?
???
?
Li量の変化に伴うLiCo02の層状構造の変化⇒実効容量の観点から
Lio.5CoO2Lio.4CoO2 Lio.2CoO2
0　　0.2　　0.4　　0.6　　0.8　1　　0　　0.2　0.4　0.6　0.8　1　　0　　0.2　0.4　0.6　0.8　1
Coと0の分布　　　coと0の分布　　Coと0の分布
リチウム量Xく0.4で層状構造の乱れが大きくなり､ Xく0.2では構造の
破壊が起こる｡
LiCo02とLjNi02における0イオンのC軸方向の分布
Lio.4Co02の0イオン分布 Lio.4Ni02の0イオン分布
0.0　0.2　0.4　0.6　0.8 1.0 1.2
0イオン分布
Lio.4Ni02の方が層状構造に乱れが少ないことから､ LiNi02の方がよ
り多くのL偉放出しやすく高容量であることが理解される｡
??? ??? ? ?
実験融合マルチスケール計算化学によるリチウムイオン電池動的
?
全固体電池におけるナノ界面の
超高速化量子分子動力学法シミュレーション
Li拡散は粒界よりもBulkに
見られる
LiはLi Rich Layerに沿って
移動している
粒界を越えてのLi拡散は
あまり見られない
また粒界面の違いにより
Li拡散に違いが見られる
○部
Li近傍の粒界に0が存在
直上のLa層には空孔が
存在
一粒界付近でのLi拡散が
見られる
○部
Li近傍の粒界にLaが存在
リチウムー空気電池(大容量蓄電)
負極 e D
L凄弓　　厨索藩隆電解液
顔葡櫨電解液　巌多孔質炭素
凍奄パレ-タ　軽微擬革磯媒
LISICON:Lil九一､′Al､Tiヱ-xSi)P31}01コ:Ohara lnc
空気極　02+2H20+4e-+ 40H一
負極　Li-ナLi'+e-
表三3iE
▲
問題点
放電電流密度の低さ
0.01-20 A/cm2
空気極構造を反映させたトV特性
シミュレータを開発
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リチウムー空気電池
1
電気自動車早軍票埜禦僻遠
大容量
軽量IJ小型
･　低価格
Li-lon電池やNiMH電池は､
いずれにおいても不十分
一事ハイブリッドカー
実践的コンピュータ化学への期待
実現には多くの困難があるが
大きな可能性をもつ
ー　-し
【???〓??????????
?
?
三次元多孔質構造シミュレータ
セパレータ側
義セパレータ　　｣ここ=ニ∵
菅笠芸芸芸警夜[二重垂
i微粒子触媒
重複許容パッキング
し.:定義
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~｢,≡.二._　t. :_~ここ
I
挿入可能か判定
三重
目標空隙率以下
･遠了･･･
空気極モデル
F:,-_<1.鷲,1-:A 勍一一一】 ?
･tヽ ?俣ﾘ耳馼自??ﾙ<rﾒ罎?棹ﾇﾂﾈ????B??｢?
十. ･r乍■一. 剪?
-I.ご 
▼ ｢一一… 
炭素 儉r■ーl■■_I 0.5 
触媒0.05 20〃.m 劔++ 
5 Elm
68
電流一電圧特性シミュレータ
仮定
空隙は水溶性電解液により満た
されている
撃素
市
反応電流盛漫　君
･水溶性電解液の濃度は-
内部は定常状態､温度分布
Ji:セルiでの電流密度[A/m2], Jo:交換電流密度[AJm2], co2,.:セルiでの酸素濃
度[mol/m3], co2,reに理論酸素濃度[mol/m3], α :対称因子日, n:電子数[-], F:ファ
ラデー定数, R:気体定数, T:温度[K], 71i:セルiでの活性化過電圧[V], Tu.十:リ
チウムイオン伝導による抵抗過電圧[V】, JL.十,1:セルiでの電流密度[A/m2】,
q KOH:イオン伝導度[S/m], Ax:電極厚み[m]
収束判定
J.…__‥､
き　電圧算出･決定
I
r一二二二
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-理論開l!二ll路電圧 
一一セパレータ考慮なし 
▲セパレータ考慮あり 
ロ実験値[1】 
セパレータイオン伝導度
1×10~4S/cm [11
抵抗過電圧
i 0　　　20　　　3O ,?.･L,llI:L',;i'TLo篇諾霊]禦5慧悪賢ivi
current DensitylmA/cm2]　　　　伝導rJS/m], Ax‥電極厚み【m]
ll] Wang etal., J. ofPowerSource, 195, 358 (2010).70
?
????
【??????
?ー
??
シミュレーション結果:空隙率の影響評価
空隙率の異なるモデル
0　　　　　5　　　　10　　　　15　　　　20
Cu汀ent Density [m〟cm2]
空隙 僵ﾘ咎Uﾉlｩ??d解液断 面積 lFLm2] 
率 牝dﾆﾓ"??袵?
0.3 ?緜R?.949 
0.4 ?經b?0.25 
0.6 ??2?5.56 
0.8 ???19.99 
U,C.: unitcell (5X5X20 Elm)
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Conc山ding Remarks
Integrated computational chemistry methods
become more and more important for solvI'ng
not only fundamental scientifl'C problems but
also complex industrial problems.
Challenges to complex industrial problems
prom o te to crea te vario us th eories,
methodologleS and softwares in computationaI
■
chemis try.
栗北大学教授　宮本　明
私の研究観
7l Bus(∩一∋SS Resea.･ch lgEe 6
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書十7F化学(コンビュ-チ-ケミス　トJ-)とし･う言壬をご寄方;でしょうか?
お料ヨ王を例えにしてご盟明してみましょう,材料AとE:とC､ ZJI年若Iキdとeと子で.今まで
作ったことがない制作料三空を完成させてレバートリ-を広げたい､としよす｡材料Aと昌を抄
めて閉味群fで味付けし､そこにさっと茄でf=材料Cを合わせて調味料eで仕上げるとうまく
し､さそうT='､と予想します.さつそくj珂王ヨ開始!でも現実は巌しくて､お味ヒイマイチ｡材料
rAと8｣を茄でて　rC｣を妙めたほうがよかったかもしれない､ Zq埠科.rf｣ではなく　rdJ
のほうがJ:かつたかも-でも､材料汝任し､切ってしまって､もうやりdELはさきません｡ 8I作
解き王の峯生t=吐　r悲話｣がつきものです｡手オ料と併味料の巷特性と色合の食べたt,､もののイ
メージ(幸いとかさっtf')とか)をコンピューターL=インプットして､シミュレーションさせ･ 1
卓も劫3t的な組み合わせとZLZIニ圭を斗き出してくれたち､ ｢,gi舌｣もなくなるのL=･.･計3F化学の
ねらいを泳斗l=いうとこんな.～.JtL'です,
ぎ井完…雷;芸…諾芸妄15芸芸誓冒冒芸だ言誓言諾票三苦言;:､き
すが､その中L=､計
AMMと(王妃きtlれ
ない富SEですが.これ吐rコンビュ-ターL=J:さ材料開発･物質設計を考える全くCGrnPL.-.er
AJ'ded Mat8r,ials and Mdecufar DeS･gn Forum))の噂稔で.企Ji研究会のオリジナルです｡
この今野のe史は世界的には約3EE年. E3本ではn川魚卒といわれており､ CAMMフォーラム
3吐現在第72朔ですので知古人で知らr毛溝Jなのです｡
戸　　メンバーはFUO名の震･官･学の研究者,月L=一度の例会吐自主iZ曾の分科会とメンバーが
r一望L=会す毛木例会でqt成され. 4つあも分科会では英司討究したソフトウニ7をヨ革化学プ
白グラム交重た1■手書L=公用した;)､ワークブックを出版したりと皮具を上げてきています｡本例
会では､この分野のJL薪トピックスのZt.)や､ :王JAvli王も･.Jrt,が行わTT_ています｡
7ネジメントのP!^JBを丑うことが事い金井研究会の中ではちJ=つと異色fr集団なことと.参
加人生が多くてコミュニケーションをとさのが大空なこと､メンバーの専門今野がイヒ学･物
理･バイオと多岐L=謙っていること.などからもm‡毒の発行を希望すさ声が高まり､ ~ナこしし､研
究の含,qL=､コーヒー片手L=JL駄文L'tJで読めちょうな斉の凝らない読みもの-　として1雪91年
3　弓i=　rC AMM N≡､〟S｣が長生し.生Etに一隻というのJLU'りしたベースで先行を果たて
.ゝます,巻頭芸でと.二の今野の著名な万々=　f弘vJ-J石芳荒性｣をお瀬.､して方､)､吾互好.qを
丁書してし､ます,今画<.7?喜怒.完全のご毒見は老爺の荊'5号からのものです, i一斉Lヒ学L=獲らず､
宇戸完謂幸や新規事典L=･1わっておられ5万TL=三通T i思いでヒ1"ノウLこご手芸で｢きててい.+='J-='
きま　L,-I,
????????????????????? ?????????? ? ?????????? ??? ??? っ?? ???ぅ ?
